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論文内容の要旨
スピンパイエルス系におけるスピンと格子の複合物性は興味が持たれている。これまで理論面では、主に基底状態
に関する解析が行なわれているo 本学位論文では、有限温度における自発的な格子変位の発生機構とその熱力学的性
質について、量子モンテカルロ法を用いて調べる。スピンパイエルス系を記述する模型としては、 S=1/2一次元反強
磁性ハイゼンベルグ模型と格子系の結合系を考える。
第 3 章では、スピン・格子状態の温度依存性を調べ、スピンバイエルス状態が低温になるにつれてどのように成長
していくかを調べる。ボンド変位の分布関数や相関関数を調べることにより、高温では平均して均一な格子状態であ
るのが、低温になるにつれてスピンパイエルス的な揺らぎが成長してボンド交替を起こす様子を捉えた。変位は変分
法で求めた基底状態での値に単調に近づくが、そのまわりの熱揺らぎが非常に大きいことが分かった。磁気的な量と
して帯磁率の温度依存性を調べた。スピンパイエルス的な揺らぎが顕著となる温度 Tsp以下で指数関数的に減少し、
一方 Tspより高温では、格子の熱揺らぎの効果により、格子揺らぎのない系と比較して帯磁率が大きくなることを見
出した。この高温での機構を解析的に明らかにした。
第 4 章では、スピンパイエルス系での不純物誘起の磁性について調べる。系の磁性を担うイオンへの非磁性不純物
置換に関連して、自由境界条件の下での磁気・格子構造を調べた。系の端に強いボンドが配置してそこから規則正し
いボンド交替が起こり、サイト数が奇数の場合には 1 次元鎖の中央に生じるボンド交替の欠陥の周辺に磁気構造が誘
起されることが分かった。さらに、磁性不純物の効果やボンド不純物の効果についても調べ、空間的に変化するボン
ド交替と不純物誘起交替磁気モーメントのミクロな構造を得た。
第 5 章では、通常の S=1/2のスピンパイエルス系から枠を広げて、 S=lの系におけるスピンパイエルス転移につい
て調べる。 S=1/2の場合とは異なり、弾性定数 k が大きいと格子は歪まず、一様な格子状態が基底状態となることが
分かった。 k を変化させると、格子が歪まない一様な Haldane 状態と格子が歪んだ Dimer 状態との問で一次相転移
が起こることが分かった。絶対零度では臨界値 ιでこれらの状態が共存するが、有限温度ではエントロビー効果によ
り Dimer 状態がより安定となることを見出した。さらに、共存状態でのスピン・格子状態についても調べ、二つの
非磁性な状態間のドメイン壁での磁気・格子構造の特徴を捉えた。
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論文審査の結果の要旨
大西弘明君は、量子スピンと格子の自由度がカップルした l 次元系一一ー所謂スピンパイエルス系一一の諸物性を、
格子自由度の揺らぎを古典レベルで取り入れた量子モンテカルロシミュレーションにより数値的に解析した。その結
果、スピン量子数 s= 1 の場合には、格子の弾性定数を変化させることにより格子が歪まな L、ハルデーン状態と格子
が歪んだダイマー状態間で 1 次の相転移が起きることを初めて明らかにするなど、系のスピン・格子の複合物性に新
たな知見を得た。この仕事は、博士(理学)の学位論文として十分価値のあるものと認める。
